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-2,3-ジイル) (以下 PQX と略する)について、分子動力学計算による分子モデル構築を行った。
計算には BIOVIA Materials Studio を用い、分子力場として COMPASS II を用いた。得られた
分子モデルに基づいた小角中性子散乱パターンのシミュレーションと比較することで、右巻き











(1) Nagata, Y.; Nishikawa, T.; Suginome, M.; Sato, S.; Sugiyama, M.; Porcar, L.; Martel, A.; 
Inoue, R.; Sato, N. J. Am. Chem. Soc. 2018, 140, 2722-2726. 
(2) Kikuchi, K.; Nakamura, J.; Nagata, Y.; Tsuchida, H.; Kakuta, T.; Ogoshi, T.; Morisaki, Y. 
Chem. Asian J. 2019 (in press). 
発表論文（謝辞なし） 
(3) Shimizu, Y.; Shoji, Y.; Hashizume, D.; Nagata, Y.; Fukushima, T. Chem. Commun. 2018, 
54, 12314-12317. 
(4) Nagata, Y.; Shimada, Y.; Nishikawa, T.; Takeda, R.; Uno, M.; Ogoshi, T.; Suginome, M. 
Synlett 2018, 29, 2167-2170. 
(5) Nagata, Y.; Nishikawa, T.; Terao, K.; Hasegawa, H.; Suginome, M. J. Polym. Sci., Part A: 
Polym. Chem. 2019, 57, 260-263. 
54
